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При этом появляются полосы поглощения в области 1550 см-1, ответственные за колебания 
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Аннотация. В статье показано применение нейронной сети для моделирования 
показателей качества кокса: индекс реакционной способности(CRI) и индекс прочности 
кокса после его высокотемпературного взаимодействия с двуокисью углерода(CSR). 
Отмечается, что задача определения характеристик качества кокса CRI и CSR может быть 
отнесена к недостаточно формализованной задаче, в которой присутствуют множество 
влияющих факторов, которые не удается строго учесть. Решение таких задач возможно с 
использованием искусственных нейронных сетей. Для моделирования CRI и CSR была 
использована двухслойная искусственная нейронная сеть. В качестве сжимающей функции 
использовалась логистическая функция. Для обучения нейронной сети был использован 
метод обратного распространения ошибки и два метода оптимизации: метод 
наискорейшего спуска и метод сопряженных градиентов. Получено, что метод 
сопряженных градиентов дает лучшую среднюю точность вычислений для CRI и CSR. 
Изучено влияние количества нейронов на результаты моделирования. Увеличение 
количества нейронов во внутреннем слое с 7 до 10 приводит к увеличению средней 
погрешности вычислений для CRI и CSR. Различие между опытными и расчетными 
данными в среднем не превышает 2%. Делается заключение о перспективности 
использования нейронной сети для предсказания величин CRI и CSR металлургического 
кокса. 
Ключевые слова. Нейронная сеть, кокс, CRI, CSR, метод наискорейшего спуска, 
метод сопряженных градиентов, моделирование, метод обратного распространения ошибки 
 
Важной задачей металлургического коксохимического производства является 
получение кокса заданного качества. Известно (см., например, [1]), что металлургический 
кокс можно охарактеризовать двумя параметрами: индексом реакционной способности 
(CRI) и индексом прочности кокса после его высокотемпературного взаимодействия с 
двуокисью углерода (CSR).  
При исследованиях в этом направлении часто применяют методы регрессионного и 
корреляционного анализа (см., например, [2]). Задачу определения характеристик качества 
кокса CRI и CSR можно отнести к недостаточно формализованной задаче, в которой 
194 
присутствуют множество влияющих факторов (например, петрографический состав, 
степень метаморфизма и др.), которые не всегда строго удается учесть. 
Решение недостаточно формализованных задач возможно с использованием 
искусственных нейронных сетей (см., например, [3]). Такой подход был использован в 
работе [2] для описания качества кокса и в работе [4] для анализа выхода химических 
продуктов коксования. 
Для определения весовых матриц нейронной сети необходимы обучающие примеры 
– параметры шихты и полученные для них значения CRI и CSR. Данные для исследованияи 
результаты определения CRI и CSR предоставлены предприятием Коксохимическое 
производство АО «ЕВРАЗ НТМК». 
Для моделирования CRIи CSR была использована двухслойная искусственная 
нейронная сеть, структура которой показана на рис. 1. В качестве сжимающей функции 
использовалась логистическая функция [5]. 
 
 
Рис. 1 Структура нейронной сети 
 
Количество нейронов во внешнем слое было выбрано равным двум по числу 
выходных параметров: CRI и CSR. Количество нейронов во внутреннем (скрытом) слое 
варьировалось в количестве 7 и 10 для выяснения влияния этого фактора на результаты 
моделирования. 
Для обучения нейронной сети были применены 10 обучающих примеров (по числу 
месяцев с исходными данными), в каждом из которых присутствовало 10 параметров 
шихты. 
Для повышения качества моделирования исходные данные и результаты 
предварительно обрабатывались так, чтобы они находились в едином диапазоне от 0 до 1. 
Для обучения нейронной сети был использован метод обратного распространения 

















ЗдесьТ - число обучающих примеров, которым соответствует заданный результат 
ltd (это значения CRI и CSR); n – число нейронов в выходном слое (n=2); lty - выход 
нейронной сети при ее обучении (после обучения должны быть близки к значениям CRI 
и CSR).  
Параметрами минимизации являлись матрицы весов w(1)и w(2) (рис.1). Поиск 
элементов матриц весов нейронной сети проводился с помощью двух методов 
безусловной оптимизации: методом наискорейшего спуска и методом сопряженных 
градиентов Флетчера-Ривса (см., например, [6]). 
Результаты вычислений вместе с экспериментальными данными для дух методов 
оптимизации приведены на рис. 2, 3 (для количества нейронов во внутреннем слое, 
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равному 7). Максимальная погрешность при использовании метода наискорейшего 
спуска составляет 4,64%, а метода сопряженных градиентов – 2,66%. Увеличение 
количества нейронов во внутреннем слое с 7 до 10 приводит к увеличению средней 
погрешности вычислений для CRI и CSR. 
Из этих результатов можно сделать заключение, что используемая двухслойная 




Рис. 2 Сопоставление опытных данных и 
результатов вычислений CRI. Ромбики – 
опытные данные; квадратики – результаты 
расчетов методом наискорейшего спуска; 




Рис. 3 Сопоставление опытных данных и 
результатов вычислений CSR. Ромбики – 
опытные данные; квадратики – результаты 
расчетов методом наискорейшего спуска; 




1) Двухслойная нейронная сеть успешно применена для расчета показателей качества 
кокса CRI и CSR. 
2) Для обучения нейронной сети использован метод обратного распространения 
ошибки. 
3) Показано, что максимальная погрешность вычислений CRI и CSRпри использовании 
метода наискорейшего спуска составляет 4,64%, а метода сопряженных градиентов – 
2,66%. 
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Аннотация. Изучены закономерности азидирования нитро- и галогенпроизводных 
пиридинов. Оптимизирована реакция нитрования 2,6-дихлорпиридина. Сокращением 
времени выдержки нитрования и уменьшением температуры реакции был увеличен выход 
конечного продукта. 6-Азидо-[2,3-с]-пиридофуроксан получен азидированием 2,6-дихлор-
3-нитропиридина водным раствором азида натрия в среде этилового спирта при комнатной 
температуре. При введении в реакцию 1 моль азида натрия не удалось выделить 6-азидо-
[2,3-с]-пиридофуроксан.  В связи с этим количество азида натрия был взят с небольшим 
избытком (2,5 моль). Также на ход реакции повлияло время выдержки. Увеличив время 
выдержки до 2 часов, добились увеличения выхода продукта азидирования. Установлена 
неустойчивость 6-азидо-[2,3-с]-пиридофуроксана к хранению на воздухе. Неустойчивость 
соединения проявилось изменением температуры плавления. Начальная температура 
плавления 6-азидо-[2,3-с]-пиридофуроксана равна 78-79ºС, что соответствует 
литературным данным. Горит ярким пламенем со вспышкой. По истечении определенного 
промежутка времени температура плавления указанного соединения повышается и 
становится равной 135-137ºС. Нами было предположено, что данная температура 
плавления соответствует [1,6-d]-тетразоло-[2,3-с]-пиридофуроксану. Изучены ИК-спектры 
указанных образцов пиридофуроксанов. В ИК-спектре 6-азидо-[2,3-с]-пиридофуроксана 
присутствует азидная группа, которой соответствует пик в области поглощения  
2140,25 см-1. 
Ключевые слова. Пиридофуроксаны, азидирование, нитрование, фуроксановое 
кольцо, тетразольное кольцо. 
 
Химия гетероциклических соединений является одним из ведущих направлений 
современной органической, специальной и медицинской химии. Среди огромного числа 
известных типов гетероциклических соединений особое место занимают 
азидопроизводные пиридинов, которые являются энергоемкими.  
По литературным данным известно, что азидопроизводные пиридинов получают из 
соответствующих галоген- и нитропроизводных пиридинов. Установлено, что введением 
нитрогруппы в структуру пиридинового кольца активность галогена повышается. Это 
облегчает реакции замещения галогена на азидную (- N3-группа) и аминную группы. 
Известно, что термолизом орто-нитроазидопроизводных пиридина возможно 
получение нового класса энергонасыщенных соединений – пиридофуроксанов. Этот класс 
соединений мало изучен по сравнению с бензофуроксанами.  
По литературным данным известно, что фуроксановое кольцо в структуре молекулы 
